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学位論文審査結果の要旨
本審査委員会は，本論文に対する個別審査後，平成１７年１月２５曰の口頭発表における質疑応答の結果を
踏まえ，協議の結果，本学位論文に対して以下のように判定した。
本論文の第一の研究ではMgB2のＢ－Ｂ結合をＢ－Ｘ結合（X=Li，Ｂｅ，Ｃ）に変えた結晶を考え，そのバンド
構造から２バンドモデルによる超伝導発現の可能性を調べた。第一原理分子動力学法で各結晶構造を最適
化し，その結晶構造を用いて，密度汎関数法によるバンド計算を行った。ＭｇＢＣのFermi面はＭｇのｓバン
ドとＢ－Ｃ結合の汀バンドを横切っており，MgB2のような０－刀バンドの２バンド状態とならなかったが，
MgBLiとMgBBeはFermi面がｏバンドと刀バンドを横切っており，MgB2のような２バンド型の超伝導』性
を示す可能性があることを示唆した。この２バンド型のバンド構造になる原因としてＢ－Ｘ結合のstacking
の効果が考え，特にstackingがＡ－Ｂ型となることで，刀バンＦが大きくFermi面の近傍にずれることを見
出した。
第二の研究では「abinitioMO計算によるspin-ladder化合物SrCu203の磁気的相互作用の解析」では，
SrCu203における磁気的相互作用を解析するため,有効交換積分値(』値)をabinitioMO計算より決定した。
SrCu203はＣｕ－Ｏ結合による２次元梯子型格子を持っており，その格子上で２種類のＪ値（leg型ＪⅡ，ｒｕｎｇ
型ｌＬ）が存在し，それぞれ反強磁性的相互作用を示す（J<O)。この』値を計算するため，clustermodelと
して，１次元model，Ｃｕ20,Cu302および２次元modeLCu404を考え，交替分子軌道法を用いて反強磁性
状態の電子状態を評価した。その結果，反強磁性的相互作用を予測でき，更に２次元modelを用いて，Ｊ値
の異方性も議論できた。
以上本論文では理論計算によって超伝導材料や磁気特性材料の電子状態の解析からMgBLiとMgBBe超伝
導材料としての可能性を示唆し，更にSrCu203の磁気特性の評価を行うことができた。以上の結果から委員
会は本論文が博士（理学）論文に値すると判定する。
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